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研究成果の概要（和文）：近年、生体分子の機能発現を研究するため、分子動力学シミュレーションが活発に遂行され
ている。しかし、機能と関連する生体分子の構造変化は稀な現象であり、さらに生体分子のような大自由度系に関し、
分子動力学で得られる大規模時系列データから集団運動を抽出することは大きな課題であり、次元削減における新たな
方法が必要である。そのために本研究では、階層的集団運動の抽出に向けたデータマイニングの方法として、近年のデ
ータ解析の手法であるウエーブレット解析・トレンド解析・カーネル法と、非線形物理における不変集合解析を組み合
わせ、大自由度モデル系や天然変性タンパク質等に応用し、新たな解析手法を展開した。

研究成果の概要（英文）：Understanding molecular function is a challenging problem. In particular, 
functional processes are rare events, we need to develop a new methodology for dimensional reduction for 
time series data in large dimensional space. In order to attack these problems, we combine achievements 
of recent progress in data analysis such as wavelet transformations, trend analysis and kernel methods. 
We also rely on recent results of nonlinear science such as phase space geometry of reaction dynamics. We 
apply these methods to analyze model systems of reaction dynamics, Fermi-Pasta-Ulam coupled oscillator 
system and proteins.

研究分野： 非線形非平衡物理学
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１． 研究開始当初の背景 

 

近年、生体分子の機能発現を研究するため、

分子動力学シミュレーションが活発に遂行

されている。しかし、機能と関連する生体分

子の構造変化は稀な現象（rare events)であ

り、容易には計算ができない。さらに生体分

子のような大自由度系に関し、分子動力学で

得られる大規模時系列データから集団運動

を抽出することは、統計科学の大きな課題で

あり、次元削減における新たな方法が必要で

ある。 

研究代表者の戸田は、大自由度カオス系の

相空間構造に基く非平衡反応動力学の基礎

理論の構築と、ウエーブレット変換を用いて

生体分子の分子動力学データから集団運動

を抽出する試みを行ってきた。その発展とし

て、次元削減に関する近年の統計科学の成果

と非平衡分子動力学の新たなアルゴリズム

をフルに活用し、生体分子がその機能を頑健

に発現する機構に迫れるのではないかと考

え、本研究を応募するに至った。 
 
２．研究の目的 
 
本研究は、非平衡非定常な環境において、生

体分子の機能が頑健に発現する動力学的機

構を解明する。そのため近年の統計科学の成

果、特にカーネル法を中心とする非線形統計

解析や、ウエーブレット変換を応用した非定

常時系列解析の手法を発展させ、 

（１）分子動力学計算で得られる大規模時系

列データから、分子機能に関与する集団運動

を抽出するデータマイニングの開拓、 

（２）データマイニングで抽出された集団運

動に対し、刺激に対する応答としての相関・

因果関係を解析する統計的因果推論の展開、 

（３）生体分子における一連の構造変化・化

学反応が、揺らぐ外界の下で刺激に対する応

答として、自発的に誘起される動力学的過程

の解明、の３点を目的とする。 

 
３．研究の方法 
 

本研究では生体分子における階層的集団

運動の動力学の解析と、それに依拠した分子

機能発現のメカニズムの解明に向け、計算科

学・統計科学・非線型物理・生物物理の近年

の成果をさらに発展させる。階層的集団運動

の抽出に向けたデータマイニングの方法と

して、ウエーブレット解析・トレンド解析・

カーネル法などがあり、さらに統計科学にお

ける統計的因果推論や、非線形物理における

不変集合解析など、近年の成果をさらに発展

させる。解析の対象とする生体分子は「天然

変性タンパク質」等、揺らぎと機能が密接に

関係する生体分子である。データマイニング

による集団運動の抽出と、その相関・因果関

係の解析によって、「天然変性タンパク質」

等の分子機能発現において、揺らぎの中から

機能を担う集団運動が形成される機構を明

かにする。 

 
４．研究成果 
 

研究課題（１）に関しては、ウエーブレッ

ト変換と主成分解析（ＰＣＡ）を組み合わせ

た時系列解析の新手法として、ウエーブレッ

トＰＣＡを開拓し、モデル系の解析で有効性

を検証している。モデル系としては、エネル

ギー等分配が破れることが知られている

Fermi・Pasta・Ulam（ＦＰＵ）結合振動子系

と、タンパク質分子の粗視化モデルである弾

性振動子ネットワーク系（Elastic Network 

Model）である。 

研究課題（２）に関しては、統計科学にお

けるカーネル法を実際に応用する際に重要

となる二つの問題、カーネル選択問題と原像

問題に取り組んでいる。ウエーブレットＰＣ

Ａとカーネル法のいずれの手法においても、

「解析の結果得られる基底をどのように解

釈するのか」という問題が現われる。この問



題は、先端的な手法の応用に際して、普遍的

に直面せざるを得ない課題であり、さらに新

たなアイデアが必要である。 

研究課題（３）に関しては、「天然変性タ

ンパク質」の一種であるＤＮＡ分解酵素ＳＮ

ase の時系列解析に取り組んでいる。また、

構造変化と分子機能の関連でアロステリー

に注目している。アロステリーとは、生体分

子において、機能を果たす部位から離れた個

所の構造変化が、分子機能の調節機能を持つ

現象を指している。神経伝達において重要と

されるＰＤＺドメインは、比較的固いとされ

るタンパク質でありながら、アロステリー効

果を示す生体分子として興味を持たれてい

る。このＰＤＺドメインの時系列解析も行っ

ている。 
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